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Похибки, внесені самим формулюванням і чисельною реалізацією моделі можуть 
бути оцінені тільки шляхом порівняння результатів моделювання з вимірами й з 
результатами інших моделей далекого переносу [3]. 
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Логічно-структурний підхід до проблеми виявлення зв’язку фармакологічної 
активності речовин та вивчення метаболізму хімічних сполук за їх будовою, враховуючи 
дані квантово-хімічних розрахунків і сучасних фізичних методів аналізу дають принципово 
нові можливості щодо вивчення будови і хімічних властивостей речовин, суттєво економить 
час і дає досить точні результати досліджень в порівнянні з експериментальними даними.  
В своїй роботі експериментальну речовину вилучали із таблеток флуренізиду (рис.1) 
шляхом розчинення в безводному метанолі та досліджували методом хромато-мас-
спектрометрії. Калібрування шкали мас проводили по перфтортретбутиламіну. Умови 
проведення експерименту: квадрупольний хромато-масс-спектрометр низького розподілення 
Agilent 6850/5973N виробництва Agilent Technologies, колонка кварцова капілярна HP-5MS 
діаметром 0,25 мм. Температура: інжектора – 250ºС, інтерфейсу мас-спектрометра (transfer 
line) – 280ºС, джерела іонів – 230ºС, квадруполя – 150ºС. Енергія електронного пучка – 70 еВ, 
напруга електропомножувача – 1729 В. Діапазон сканування 15-280 а.о.м., поріг – 271. 
Режим програмування термостата: 90ºС – 2 хв., потім підйом до 300ºС зі швидкістю – 
11ºС/хв., та витримування при цій температурі 8,91хв. Швидкість газу-носія (гелій) 1,2 мл/хв. 
Режим вводу проби: 1 мкл за допомогою автосамплера серії 7683 без поділу потоку 
(splitless). Після закінчення хроматограмування отримали масс-хроматограми (м-х) по 
повному іонному струму.  
Аналіз м-х проводили за допомогою програмного забезпечення AMDIS 32 
(автоматизована система мас-спектральної ідентифікації м-х версія 2.1) із використанням 
мас-спектральної бази даних NIST-02 (національний інститут стандартів і технологій США, 
2002р., версія 2.0) ЕРА (агентства по охороні навколишнього середовища) 
Умови обробки м-х: мінімальний фактор збігання – 60, тип аналізу простий, поріг 
інструменту – низький, товщина компоненту 12 (кількість циклів вимірювання 1/2 висоти 
самого високого піку). Перекриття суміжними піками – з обох сторін, розподільна здатність 
(resolution) – середня, чутливість – висока, вимога до форми піку – середня, фон розчинника 
– 31, фон колонки – 207. 
В зв’язку з тим, що летючість речовин низька, вводилася велика кількість проби, при 
чому, більша частина проби термічно руйнувалася, але невелика кількість проходила крізь 
хроматографічну колонку до мас-спектрометра.  
Ми розглядали весь мас-спектр, але детально зупинилися на піках, більших за 25%. 
Уламок з m/z=193 утворився в результаті розриву зв’язку N15-С16, (50%), m/z=179 – в 
наслідок розриву зв’язку N14-N15 (30%), m/z=165 – С9-N14 (65%), m/z=106 - N15-С16 (85%), 
m/z=78 - С16-С17. (50%). 
Комп’ютерне моделювання природоохоронних процесів 
 123
 
Рис.1. Молекула флуренізиду 
 
Квантово-хімічний розрахунок параметрів молекули ми проводили напівемпіричним 
методом АМ1 (Austin Model 1) [1,2] розглядали нейтральну молекулу флуренізиду та її 
катіон. 
Таблиця 1 
Довжина зв’язку, А Порядок зв’язку Кути, град Зв’язок 
нейтр катіон нейтр катіон  нейтр катіон 
C1-C2 1,405 1,406 1,359 1,342 С1С2С3 121 121 
С2-С3 1,389 1,387 1,465 1,490 С2С3С4 121 121 
С3-С4 1,402 1,413 1,362 1,289 С3С4С11 119 119 
С4-С11 1,383 1,376 1,447 1,497 С4С11С12 130 130 
С5-С6 1,403 1,415 1,367 1,296 С11С10С1 119 119 
С5-С12 1,383 1,374 1,441 1,509 С4С11С10 121 121 
С6-С7 1,391 1,397 1,459 1,398 С9С10С11 108 108 
С7-С8 1,404 1,396 1,362 1,436 С10С9С13 105 107 
С8-С13 1,382 1,402 1,450 1,289 С9С13С12 109 109 
С9-С10 1,487 1,468 0,984 1,047 С13С12С5 120 120 
С10-С11 1,436 1,444 1,279 1,234 С12С5С6 119 119 
С11-С12 1,461 1,464 1,021 1,017 С5С6С7 121 121 
С9-С13 1,491 1,451 0,987 1,161 С6С7С8 121 121 
С12-С13 1,429 1,447 1,285 1,182 С7С8С13 118 118 
С10-С1 1,383 1,388 1,452 1,413 С10С9N14 134 133 
С9-N14 1,307 1,358 1,768 1,350 С9N14N15 124 125 
N14-N15 1,324 1,272 1,063 1,388 N15С16О 123 120 
N15-С16 1,414 1,480 0,989 0,798 N14N15С16 122 122 
С16-О 1,237 1,223 1,840 1,967 N15С16С17 114 113 
С16-С17 1,494 1,478 0,919 0,939 С16С17С18 118 118 
С17-С18 1,400 1,400 1,402 1,398 С17С18С19 118 118 
С18-С19 1,407 1,410 1,379 1,362 С18С19N20 123 123 
С19-N20 1,347 1,345 1,433 1,444 С19N20С21 117 117 
N20-С21 1,347 1,347 1,433 1,425 N20С21С22 123 123 
С21-С22 1,408 1,408 1,382 1,388 С21С22С17 118 118 
С22-С17 1,399 1,400 1,399 1,375 С22С17С18 119 119 
∆С-Н 1,100 1,103 0,944 0,937 N14N15Н 121 123 
N15-Н 1,000 1,014 0,876 0,863 С10С1С2 119 119 
     С13С9N14 120 119 
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Як видно з таблиці 1 та даних мас-спектра відчутні зміни параметрів катіону та нейтральної 
молекули флуренізиду відбувається на зв’язках: N14-N15, N15-С16, С9-N14, С16-С17, і відповідає 
зміні порядків відповідних зв’язків, що обумовлює їх руйнування та утворення уламків. 
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Розробка науково обґрунтованих методів і засобів запобігання шкідливим впливам на 
водне середовище передбачає підвищення ефективності процесів застосування води на всіх 
етапах її «життєвого циклу». Мова йде про підвищенні інтенсивності як процесів очищення 
природних і стічних вод, так і процесів водоспоживання і водовідведення як визначальної 
ланки водного господарства. Підвищення ефективності процесів очищення води може бути 
досягнуте і шляхом зменшення об'ємів споживання води. Останнє спричиняє зменшення 
об'ємів освіти і збільшення ступеня концентрованості стічних вод, що поступають на очищення.  
Для підтримки ухвалення проектних рішень на етапах проектування нового 
підприємства та модернізації підприємства, що функціонує, у світі розроблено ряд 
алгоритмічних процедур. Так, запропонована у [1, 2] процедура структурної оптимізації 
технологічних схем промислового водоспоживання, водовідведення і водоочищення (СВС) 
використовує інструментарій концептуального пінч-аналізу для визначення потенційних 
можливостей водного господарства з погляду водозберігання, та комбінаторного синтезу для 
генерації проектних рішень щодо підвищення ефективності використання води, 
оптимального водопостачання. 
При цьому слід зауважити, що при генерації проектних рішень щодо водоспоживання 
поза розглядом залишається важлива задача: дослідження надійності експлуатації 
оптимізованих СВС. Під надійністю проектування розуміємо створення універсальних 
процедур проектування СВС, ефективних з точок зору технолога і математика. Натомість, 
надійність експлуатації передбачає безпечну і стабільну роботу оптимізованої СВС на всіх 
стадіях життєвого циклу від монтажу до зняття з експлуатації. 
При впровадженні в експлуатацію оптимізованої СВС, як правило, недослідженою 
залишається зміна в часі кількісних характеристик складу потоків у схемі з повторним 
використанням води, особливо в нестаціонарних режимах. Можливі два шляхи забезпечення 
надійності функціонування оптимізованої СВС: 
1. Запровадження автоматизованої системи керування технологічним процесом 
водоспоживання, як підсистеми у складі автоматизованої системи керування підприємством. 
2. Застосування коефіцієнтів запасу водопостачання на стадії проектування СВС,  
з метою забезпечення стійкості схеми водоспоживання до коливань технологічного режиму. 
